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We will firstly develop ab-initio lattice 
dynamics calculation schemes within the 
frame of pseudopotential total energy 
calculations. Both a direct force constant 
model and the linear response method based 
on density functional perturbation theory 
(DFPT) are used to elucidate the phonon 
instability in solids under extreme conditions 
(pressure, temperature, magnetization, 
etc.).The phonon anomalies in transition 
metals (Fe, Co, and Ni) will be studied 
comprehensively by taking into account the 
effects of pressure and magnetic moment.
Keywords: ab-initio, force constant, linear 
response, phonon instability
二、緣由與目的
















及 非 彈 性 X- 光 散 射 (inelastic X-ray 
scattering)[5]發現 BCC Fe 其聲子在一定壓
力下相當穩定。因此我們企圖利用最初原






































Mbar Mbar Mbar Mbar Mbar
FM 11.15 1.92 0.63 2.76 1.50 1.18
Calc.a 11.4 1.86 0.69 2.79 1.40 0.99
Exp. 11.82 1.72 0.48 2.32 1.36 1.17
[ Calc.a ] Ref.6.        
[ Exp ] Ref. 7.           






C11 C12 C13 C33 C55
hcp Co Å ３
/atom
Mbar MbarMbarMbarMbarMbarMbarMbar
FM 11.17 2.09 4.22 1.93 3.07 1.15 1.70 3.52 0.96
Calc.a 10.92 2.21 5.41 1.65 3.53 1.88 1.16 4.43 0.63
Exp. 11.09 1.91 4.72 1.42 3.07 1.65 1.03 3.58 0.76
[ Calc.a ] Ref. 6.        
[ Exp ] Ref.7.




Mbar Mbar Mbar Mbar Mbar
FM 11.09 1.87 0.49 2.50 1.54 1.26
Calc.a 10.92 1.99 0.66 2.87 1.55 1.50
Exp. 11.09 1.86 0.54 2.48 1.55 1.24
[ Calc.a ] Ref.6.        
[ Exp ] Ref.7.
表 格 一


















子體積為 10.6Å ３時 ( )0,1,11T 的頻率慢慢提
升，於原子體積為 9.95 Å ３時，T1（N）的
頻率變化幅度也變大，但此時於 T1-N 點上
的頻率仍不易明顯看到變化，直至施予較




















線為 11.15Å ３（M＝2.22 Bm ），紅色虛線
為 10.6Å ３（M＝2.1 Bm ），藍色短虛線為




圖十 BCC Co 隨壓力下之聲子變化圖。其
中 符 號 黑 線 為 V ＝ 11.36 Å ３ （ M ＝
1.76 Bm ），藍線為 V＝10.87 Å
３（M＝




圖。黑線為 V＝11.21 Å ３（M＝0.54 Bm ），
紅線為 V＝9.84 Å ３（M＝0.23 Bm ），藍線
為 V＝8.29 Å ３（M＝0 Bm ）。









體積為 V＝11.09 Å ３（M＝0.61 Bm ），長
虛 線 為 加 壓 至 V ＝ 10.18 Å ３ （ M ＝
0.59 Bm ）。
圖十四 hcp 鈷的聲子色散曲線圖。黑線為
V＝11.17 Å ３（M＝1.63 Bm ），藍線為 V＝








篇報告之結果已經在 ”The 4th Asian 
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